
!"#"$%"&#'()*+",-.'/012,021*'3+-#*4'

56'7-8-&*4*'92:."4)*;'9-0*&0'

<88.",-$5&4'"&05'-'/*-1,)-:.*'=51+-0'

>5?"'@-A-#-B-CD'!-&"*.'>-1%*.CD'<A"5'=2?"E54)"FD'-&;'

G-4-A-%2'/2%2A"CH'

C'=-,2.0E'56'G-0)*+-$,4D'>E24)2'I&"J*14"0ED'7-8-&K''

F'=-,2.0E'56'L&#"&**1"&#D'3:-1-A"'I&"J*14"0ED'7-8-&H'



!"#"$%-$5&'"&05'-'/*-1,)-:.*'

=51+-0

2

M*,5#&"%*'

-&;'

(511*,$5&'

An Example taken from 
Japanese Published Patent 001630 in the year 2008

Input Images 
PNG or TIFF etc.

Internal Format 
COF 

Correspondence between  
graphical info.(pos. of chars or lines and its type) 

and 
chemical info. (connection table) 

Searchable Format 
MOL, SDF etc. 

(5&J*14"5&'



ChemInfty Project

•  @5B'"&'0)*'N-40'O*-1'56'PO*-14'915?*,0'
•  I&"J*14"$*4D'M*4*-1,)'3&4$020*D'-&;'N5,-.'
(5+8-&"*4'-1*'"&J5.J*;'"&H'

•  G*-&0'651'Q24"&*44'

– R*,)&5.5#E'R1-&46*1'915#1-+'615+'I&"JH'

•  Q-4*;'5&'0)*'0*,)&5.5#E'56'G-0)*+-$,-.'S(M'

4E40*+T'3&UEM*-;*1

3 



Business Model
CH  !"#"$%-$5&'/*1J",*'
– V*',5&J*10'4012,021-.'"+-#*4'05'-'4*-1,)-:.*'

651+-0H'

FH  !"#"$%-$5&'/E40*+'915;2,0'

–  V*'4*..'0)*'4*-1,)-:.*';-0-',1*-$5&'4E40*+H'
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ChemInfty System
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ChemInfty System
•  M*,5#&"$5&'1*42.0',-&&50':*,5+*'8*16*,0D'45'

,511*,$5&':E')2+-&'"4'&**;*;H'

•  ()*+3&UE'/E40*+',5&4"404'56'M*,5#&"$5&'L&#"&*'-&;'

(511*,$5&'WI3'

•  9.-X51+'

– W1-8)",-.'M*,5#&"$5&'Y12&4'5&'V"&;5B4Z ''

– ()*+",-.'W1-8)'M*,5#&"$5&Y12&4'5&'7-J-[GZ ''

– (511*,$5&'WI3Y12&4'5&'7-J-[GZ''
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/288510*;'M*,5#&"$5&'L.*+*&04

•  Q5&;4'
–  /"&#.*D'!52:.*D'R1"8.*'
–  ()"1-.'Q5&;4Y\-4)*;D'V*;#*Z'

–  <15+-$,'Q5&;'Y-'("1,.*'"&'-'M"&#Z'

•  L]8-&4"5&'56'M-$5&-.'651+2.-'-&;'<::1*J"-$5&'

651+2.-'05'/012,021-.'651+2.-'

–  *H#H'^(\F(SS\D^/SP@-D'^S@-D'^G*D'^L0D'^0Q5,'

•  G-1A24)'4012,021*'

–  954"$5&'[-1"-$5&'
–  =1*_2*&,E'[-1"-$5&'
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8

Multi 
TIFF

 
XML

Chemical Image

Recog.
Graphical 
Structure

Corr.

Chemical 
Structure

Corr.

Ground-Truthed 
Dataset of 
 Chemical 
Structure

Ground-Truthed 
Dataset of 
 Graphical 
Structure

Recog.

Correction Editor 
GUI 

Correction Editor 
GUI 

MOL
(SDF) 

!
-
0-
'(
1*
-
$
5
&
'=
.5
B

W1-8)",-.'L.*+*&04'

(511*,$5&'

()*+",-.'W1-8)'

(511*,$5&'WI3

W1-8)",-.'L.*+*&04'

M*,5#&"$5&'

()*+",-.'W1-8)'

M*,5#&"$5&'

Conv.



<."J*'/E40*+4'56'()*+",-.'

/012,021*'3+-#*'M*,5#&"$5& '

•  ()*+3&UE'

•  S/M<'
•  ()*+5(M'

•  ()*+M*-;*1'

•  (N"!L'915'
•  3+-#5'

•  G5.M*,'
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<."J*'/E40*+4'56'()*+",-.'

/012,021*'3+-#*'M*,5#&"$5& '

•  ()*+3&UE'

•  S/M<'
•  ()*+5(M'

•  ()*+M*-;*1'

•  (N"!L'915'
•  3+-#5'

•  G5.M*,'
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Charactristics of ChemInfty
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R52,)"&#'915,*44"&#

•  R52,)"&#'."&*^,)-1-,0*1'-&;',)-1-,0*1^
,)-1-,0*1',-24*4'0)*':-;'_2-."0E'1*,5#&"$5&'

•  ()*+3&UE'01*-04'"0'B*..'

12



M*,5#&"$5&'56'G-1A24)

•  I4*;'61*_2*&0.E'"&'9-0*&04'

•  /288510*;':E'521'4E40*+
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(511*,$5&'WI3

L`,"*&0'(511*,$5&'"4'8544":.*':E'24"&#',)*+",-.'

"&,5&4"40*&,E
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Digitization of Japanese 
Published Patents in 2008
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R-1#*0'56'!"#"$%-$5&

•  R)*'a140'B**A'56'7-8-&*4*'92:."4)*;'9-0*&0'
"442*;'"&'0)*'E*-1'Fbbc'

– dGN'-&;'G2.$R3=='

•  R-##*;':E'e,)*+"401Ef'

– PcCP'"+-#*4'

•  !"#"$%*;'"&'0)"4'021&T'PPcC'"+-#*4'

•  @50'!"#"$%*;'"&'0)"4'021&T'gPF'"+-#*4'
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@50'!"#"$%*;

•  /A"88*;'"&'0)"4'021&
– ()*+",-.'M*-,$5&

– M^'42:4$02$5&'56'G-1A24)'

•  R)*'5&*4'0)-0',-&&50':*';"#"$%*;'"&05'
,5++5&'651+-04'Y*H#H'/!=ZH'

– !"#"$%-$5&'B-E'"4'&50'a]*;'51'&50',5++5&.E'

-,,*80*;H'
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@50'!"#"$%*;'L]-+8.*
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\2+-&'M*4521,*YR"+*'-&;'G5&*EZ'

&**;*;'05';"#"$%*

•  915,*44*;'3+-#*4'

–  W1-8)",-.'L.*+*&04T'Phbc'"+-#*4'

–  ()*+",-.'W1-8)T'PPcC'"+-#*4'

•  i'8*145&4'B51A*;'
–  /5+*'-1*'4A"..62.D'45+*'-1*'&50'

–  /5+*'01-"&"&#'&**;*;'

•  !21"&#'0)*'815,*44'0)*''WI3'B-4'"+815J*;H''　'

•  M52#)'L4$+-$5&'56'R"+*'-&;'(540'

cHgj+"&4Hk"+-#*'

lPHbi+"&4k,)*+",-.=51+2.-'YFHjj,)*+",-.=51+2.-*k"+-#*Z'

lmbHhhFk,)*+",-.=51+2.-YmCPHbk\521lmbHFCjk+"&Z'
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Discussion
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!"4,244"5&

•  n2-."0E'(5&015.'
– \5B'+2,)'_2-."0E';5'B*'&**;o'

– V15&#.E'!1-B&'()*+",-.'=51+2.-*'

•  V)-0'05';"#"$%*'

– n2-."0E'56'3+-#*4Y(.*-1.E'81"&0*;'51'@5"4E'5&*Z'

– !"p*1*&0'-1*-4'&**;';"p*1*&0'B-E4'56';"#"$%-$5&'
•  !"#"$%-$5&'4-$46E"&#'-..'24*14q'&**;4'"4'"+8544":.*r'
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Future Work
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R*]0'I&;*140-&;"&#YG"&"&"&#Z

•  I&;*140-&;"&#'@-021-.'N-&#2-#*'0*]0'"&'0)*'
;*4,1"8$5&'56'M^W1528'
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課題申請書 若手起業家タイプ 
- 18 -  

!

 以下に各研究開発課題についての説明を行う。!
① テキスト理解[新規] 
 特許等に現れる化学構造式画像それだけでは化学構造式の意味を表しているとはいえない。例えばイ

ンフルエンザの特効薬であるタミフルの特許(特許第 3300365号)に現れる記述の一部を図! ""に示す。 

 
図! ""!特許中に現れる化学構造式とそれに付随したテキスト!

 

 このように、画像だけではこの特許で請求されている物質が十分に表されておらず、画像とそれに付

随するテキストによってはじめて意味が定められている。そのため、テキストから意味を抽出して、画

像中に現れる置換記号との対応付けを行う。 

 

② 画像認識エンジンの改良 
 育成研究での成果を引継ぎ、より認識精度を向上させる。現状のところ、化学構造の整合性の情報は

利用していないので、これを利用して認識精度を向上させることを考えている。また、認識速度の高速

化をはかる。この改良は、H23年度の育成研究の研究成果を受け継ぐ形で、H24年度より実施を行う。 

 

③ 修正インタフェースの改良 
 上記の研究課題①を新たに付け加えるので、これを修正するための新たな機能を実装とするとともに、

既存の編集項目の修正効率向上のための機能も実装する。画像の一部分を認識処理にかけるなどのイン

タラクティブ性の向上も行う。この改良も、H23 年度の育成研究の研究成果を受け継ぐ形で、H24 年度

より実施を行う。!
 

④ 高度な検索プラグイン 
 既存のシステムでは、完全一致検索や部分構造検索、類似検索などが一般的に可能である。しかしな

がら、ヒアリングによれば、このような検索があれば十分というわけではなく、より高度な検索のニー

ズがあるということが判明した。例えば、環構造をもった化学式であればなんでもよいといったように

である。現状では三員環、四員環、…というように複数の検索式で検索している状況である。これが、

ひとつの検索式で検索できるようになれば、検索の効率は多大に向上する。このような高度な検索は、

既存の検索サービスで提供されるのは難しく、自前の検索システムに組み込む必要がある。本課題では、

顧客のニーズに合わせてこれらを実装し、それが実用時間内で検索できるようにする。こうして、既存

の検索サービスとの差別化をはかることにより、自前で電子化することのメリットを高める。 

画像!

テキスト!



M-$5&-.'=51+2.-*'L]8-&4"5&
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THANK YOU!
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